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Kompozi¢ni data

Pivotové isometrické logratio (ilr) soufadnice

e Chceme vytvorit ortonormalni bazi vzhledem k Aitchisonové
geometrii, ve které prvni ilr soufadnice vysvétluje veskerou
dileZitou informaci o zvolené sloZce.

e Mame kompozi¢ni matici X,xp = (X1,...,Xp).
Pfeusporadana kompozice s /-tym prvkem, [ =1,..., D,
posunutym na prvni pozici je oznaéena jako
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Imputace nulovych hodnot
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Druhy nulovych hodnot

e Chybéjici hodnoty

e Hodnota chybi z néjakého diivodu - nelze zmé&¥it, respondent
neodpovédél na otazku.

e Nahrazeni rozumnou hodnotou.

e V metabolomice se nevyskytuji ¢asto.

e Zaokrouhlené nuly

e Vznikaji zaokrouhlovanim dat blizkych nule nebo diky tzv.
detekénimu limitu pFistroje.

e Citlivost kazdého p¥istroje ma své limity (detekeni limit - DL) -
hodnoty pod DL jsou vyhodnoceny jako nula, i kdyz by mély
byt p¥itomny néjaké koncentrace.

e Je tfeba nahradit s ohledem na DL.

o Casté v metabolomice, zejména p¥i pouZiti tzv. necileného
pFistupu.
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Imputace nulovych hodnot
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Imputace zaokrouhlenych nul

e Vétsina soulasnych statistickych metod neni schopna
pracovat s nulovymi hodnotami — potfeba imputace.

e Soufasné metody nahrazovani:

e Nahrazeni nulovych hodnot 2/3 limitu detekce nebo jinou
vhodné zvolenou konstantou - ¢asto uZivané, ale ignoruje
mnohorozmérnou strukturu dat a podhodnocuje kovarianéni
strukturu.

e Metoda zaloZend na k nejbliZSich sousedech - mnohorozmérng,
ale po¥ad ne zcela idealni.
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Imputace nulovych hodnot
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Imputace zaokrouhlenych nul - pFistupy

e Balitek zCompositions v softwaru R.

e Multiplicative replacement (mult repl) - nahrazeni pomoci
¢asti DL (nap¥. 2/3 DL).

e Multiplicative log-normal replacement (mult lognorm) -
nahrazeni nul s vyuZitim multiplikativniho lognormalniho
rozdélenti.

o Multiplicative Kaplan-Meier smoothing spline
replacement (mult KMSS) - nahrazeni pomoci
geometrického priméru ndhodného vybéru z kubické
vyhlazovaci funkce (odpovida inverzi Kaplan-Meierovy EDF).

e Log-ratio data augmentation algorithm (Ir da) - vyuZiti
Markov chain Monte Carlo pfistupu pro aditivni logratio (alr)
soufadnice.
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Imputace nulovych hodnot
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Imputace zaokrouhlenych nul - pFistupy

e Additive log-ratio EM algorithm (Ir em) - postupné vyuZiti
EM algoritmu pro alr soufadnice.

e PLS - vyuZiti pivotovych ilr soufadnic a metody dil&ich
nejmensich ¢tvercl - bere v tvahu kompoziéni podstatu dat i
existenci DL (vice v posteru).

e Pre-selection of variables and model-based replacement
of rounded zeros (method varOLS) - vyuZiva variaéni
matici pro vybér proménnych a redukci dimenze dat.
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Validaéni kritéria

Average difference in covariance structure (ADCS)
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kde * oznaluje imputovanou matici, S je vyb&rova kovarianéni

matice, || - ||r je Frobeniova maticovd norma.
Compositional error deviation (CED)

o 2 da(xic,x})

keM
max {da(xi,x;)}’

{xj,x;eX}

Aitchisonova vzdalenost dvou kompozic x a X:

o1z
da(x,X) = DZ Z_,H(Iog)’g—logg)] .
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Simulaéni studie
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Simulaéni studie

e Normadlni rozdéleni na simplexu (vyb&rovém prostoru
kompozic).

Nizko-dimenzionalni scéna¥: datovda matice X s n = 50
pozorovanimi a D = 16 promé&nnymi. Podil hodnot pod DL
(nul) je v rozpéti od 0 do 0.3, ty jsou v kazdé druhé promé&nné.

Vysoce-dimenzionalni scéna¥: datovd matice X s n =50
pozorovanimi a D = 128 proménnymi. Podil nul stejny jako v
nizko-dimenziondlnim scéndfi.

10% zaokrouhlenych nul, rozdilné dimenze: datovd matice
X's n =50 pozorovanimi a ménicim se poctem prvki
kompozice (2, 4, 8, 16, 32, 64, 128, 256).
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Simulaéni studie
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Simulaéni studie - Nizko-dimenzionalni scéna¥
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Simulaéni studie
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Simulaéni studie - Rozdilné dimenze
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o Casty vyskyt zaokrouhlenych nul v metabolomickych datech
— potFeba jejich imputace.

e Soucasn& pouzivané metody nahrazeni (nap¥. pouZiti 2/3
detekeniho limitu) nefunguji korektn&.

e Vyhodné pouZiti metody, kterd kombinuje pFistup logratio
metodiky a metody dil¢ich nejmensich tvrect - je zachovana
mnohorozmérnd povaha kompozi¢nich dat.
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